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研究成果の概要（和文）： 
4 年間の研究において、（１）次元の異なるナノ構造間のトンネル現象の新しい物理描像
の開拓、（２）書き込み／消去耐性が強い MONOS 型メモリの設計指針の提案、（３）グ
ラフェンを用いた電子構造の理論設計、（４）ナノキャパシタンスの量子効果の解明、（５）
ショットキー障壁極限の破綻の理論的予言とその実験的検証、（６）シリコンナノ構造に
おける有効質量の異常、（７）歪みチャネル層における原子空孔が電気伝導に与える影響、
等多くののブレークスルーにつながる研究成果を得ることができた。 
 
研究成果の概要（英文）： 
In this four years project, we have obtained many important results which lead a 
breakthrough of nano-technologies. The primary results are as follows. (1) Proposal of new 
physics between different dimensional systems. (2) Guiding principles for MONOS 
memories with high program/erase endurance, (3) Band structure design of graphene 
based materials. (4) Clarification of nano-scale capacitances. (5) Theoretical proposal of 
breakdown of Schottky barrier limits. (6) Anomaly of effective masses in Si nano-structures. 
(7) Serious effect of atomic vacancies for strained Ge channels.  
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１．研究開始当初の背景 
半導体デバイスの微細化の結果、デバイス
の基本単位のサイズがナノ、或いはサブナノ
の領域になってきている。この結果、すべて
の現象が量子論によって支配されるように
なるため、次世代のデバイス開発においてナ
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ノスケール界面と新規ナノ材料を量子論に
基づいて理論設計することが待たれていた。 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は、ポストスケーリング時代
に不可欠となる「ナノスケール界面」と「新
奇ナノ材料」に関する基礎的知見を、第一原
理量子論等によって獲得し、ポストスケーリ
ング時代のデバイス開発にブレークスルー
を与えることである。 
 
３．研究の方法 
 新奇ナノ材料をデバイス材料として用い
る際には半導体との界面、金属との界面の形
成が不可欠となる。本研究課題では新奇ナノ
材料が半導体、及び金属と界面を形成する際
の電子構造を明らかにし、界面ダイポール等
の基本的界面物性棟を第一原理量子論を用
いて解明することを通して、次世代デバイス
材料、次世代デバイスに不可欠なナノ界面の
設計指針を明らかにする。 
 
４．研究成果 
 ４年間の研究において多くのブレークス
ルーにつながる研究成果を得ることができ
た。主要な研究成果を箇条書きで示す。 
 
(1) 「次元の異なるナノ構造間のトンネル現
象の新しい物理描像の開拓」 
(2) Si ナノドットへの電子注入が、従来はな
いとされてきた直接トンネル領域で温度
依存を示すことを見出した。この特異な
温度依存性を説明するには現時点では以
下のような「大胆な仮定」が必要となっ
ている。「十分量子ドットの真下で局在
し、あるしきい値以上のトンネル確率を
もつ波動関数だけが直接トンネルに寄与
する」。上記のようなトンネル確率の下
限が存在するという仮定がなぜ必要とな
るかは今後の課題であるが、トンネル確
率の下限は実験における電圧の掃引レー
トに依存することも実験的に示した。 
(3) 「書き込み／消去耐性が強い MONOS 型
メモリの設計指針の提案」 
(4) MONOS 型メモリの研究においては、①
酸素混入欠陥はメモリ機能の劣化を引き
起こすのに対し、②窒素空孔欠陥はメモ
リ機能の劣化を引き起こさないことを明
らかにし、窒素空孔欠陥がデータの書
込・消去によって引き起こす構造変化は
ヤン・テラー効果に伴う自発的対称性の
破れであるため、原理的に可逆的である
ことも示した。 
(5) 「グラフェンを用いた電子構造の理論設
計」 
(6) グラフェンを用いた電子構造の理論設計
においては、例えばシート状 BN 上にグ
ラフェンを載せても、BN との相互作用に
より、non-bonding 的な特徴は消失しバン
ドギャップが生じることを明らかにした。
この特徴は一般的で、欠陥の導入、原子
の吸着等によっても同様のことが起こる。 
(7) 「ナノキャパシタンスの量子効果の解
明」 
(8) ポストスケーリング半導体テクノロジー
においては、ナノ構造での物理量の同定
が極めて重要である。中でもキャパシタ
ンスはその一例である。我々は第一原理
量子論に基づく、ナノキャパシタンス計
算手法を昨年度に定式化したが、本年度
は昨年得たゲートオールアラウンド型の
ナノキャパシタンスに加え、フロントゲ
ート型のナノキャパシタンスの計算を行
った。その結果、ゲートオールアラウン
ド型と同様、フロントゲート型において
も一次元の状態密度の発散に起因する独
特の特異なキャパシタンスの振る舞いを
見せることを明らかにした。 
(9) 「ショットキー障壁極限の破綻の理論的
予言とその実験的検証」  
(10) これまで「バーディーン極限」と「ショ
ットキー極限」がショットキーバリア高
さにおける絶対的な極限として信じられ
てきた。我々は界面の選択的な軌道混成
と界面構造を第一原理量子論等で詳細に
検討することにより、上記２つの極限は
本当の極限ではないことを理論的に明ら
かにした。さらに、ショットキー極限の
破綻については広島大学の宮崎教授グル
ープと連携して実験的にも検証し、界面
物理学に新しい展開を与えることに成功
した。 
(11) 「シリコンナノ構造における有効質量の
異常」 
(12) SOI および歪み SOI 構造におけるナノ物
性の探索は、SOI チャネル層を用いたデ
バイスに示唆を与えるだけはなく、
FINFET 等の新構造デバイスにも重要な
情報となる。我々は第一原理量子論によ
り、電子の有効質量が SOI の膜厚、歪み
によってどのように変化するかを検討し
た。その結果、いくつかの条件が揃うと
電子の縦方向の有効質量が無限大に発散
することを見出した。この有効質量の発
散は Si の伝導帯の下端が対称点である X
点から少しずれた位置に存在することを
その起源とする極めて一般性の高い物理
現象であることも数学的に証明した[山
内他、Jpn. J Appl. Phys. In press]。このよ
うな有効質量の発散は SOI デバイス、新
構造デバイス設計において、移動度等の
悪化につながるため注意すべきものであ
る。 
(13) 「歪みチャネル層における原子空孔が電
  
気伝導に与える影響」 
歪みチャネルを用いた高移動度化はポス
トスケーリングテクノロジーとして極め
て重要である。我々は第一原理量子論に
より、二軸性圧縮歪みを受けた Ge チャ
ネル層においては、単原子空孔の形成エ
ネルギーが歪みの無い Ge の場合に比べ
て約 1.3eV 減少し、ほぼ半分になること
を見出した。このような大幅な形成エネ
ルギーの減少は歪み印加によって極めて
多数の原子空孔が歪みチャネルに導入さ
れることを意味し、高移動度化の障害と
なることを示唆している。本研究結果は、
将来本格的に歪み技術を取り入れる際に
原子空孔形成に注意を払う必要があるこ
とを示しており、ポストスケーリングテ
クノロジーにおける歪み技術に一石を投
じるものである。 
 
 以上のようにナノ界面の新しい物理概念
の構築、ナノ新材料の設計に関係する大きな
成果を多数得ることができた。 
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